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Die Bestimmung der Kristallstruktur von Trimerit
CaMny(BeSiO,); und das Trimeritgesetz der Verzwillingung
Von K. H. KLASKA und Q. JARCHOW

Mineralogisch-Petrographisches Institut der Universitdt Hamburg

(Eingegangen am 5. Juli 1976)

Abstract

The crystal structure of the mineral trimerite was determined and refined
to R = 0.033. The crystals are monoclinie, space group P 21/n, with four formula
units per unit cell of the dimensions: a = 8.09g A, b= 7.613 A, ¢ = 14.065 A,
f = 90°. The crystals are triple twins with composition planes (110) and (170).
An interpretation is given by ald of the crystal structure.

Trimerite is composed of an ordered Be,Si tetrahedral framework with twe
different sorts of channels in the direction of the b axis containing the Ca and
Mn cations. The structure is derived from the beryllonite structure.

Auszug

Dic Kristallstruktur des Minerals Trimerit CaMnz(BeSiQ4)s wurde bestimmt
und bis zu R = 0,033 verfeinert. Die Kristalle sind monoklin, die Raumgruppe
ist P 2i/n, mit vier Formelcinheiten pro Elementarzelle und den Gitterkonstan-
ten: a = 8,09 A, b = 7,613 A, c = 14,065 A, p = 90°. Die vorhandenen Kri-
stalle treten ausschlieBlich als Drillinge mit den Verwachsungsebenen (110) und
(110} auf. Eine Erklirung dieser Erscheinung wird mit Hilfe der Kristallstruktur
gegeben.

Trimerit baut cin geordnetes (Be,Si)-Tetraedergeritst auf it zwei Sorten
von Kanélen entlang der b-Achse, in denen die Ca- und Mn-Kationen geordnet
verteilt sind. Die Gertststruktur la3t sich aus der Beryllonit-Struktur herleiten.

dinfiihrung

Das Mineral Trimerit mit der chemischen Zusammensetzung
CaMns(BeSiO4); ist ein Vertreter der Silikatgeriiststrukturen vom
allgemeinen Formeltyp Me(XYO4), wobei X und Y fir zwei Sorten
tetraedrisch-koordinierter Kationen steht und Me die unterschiedlich
groBBen Hohlrdume des (XYO4)-Geriistes besetzt. I'ir alle Tetraeder-
geriiststrukturen ist das Verhaltnis O: (X 4 Y) = 2,0 charakteristisch.



Die Bestimmung der Kristallstruktur von Trimerit 47

Durch verschiedenartige Verkniipfung und Koordinierung der Tetra-
eder entsteht eine Vielzahl von Strukturtypen unterschiedlichen Ver-
zerrungsgrades, wobei der Strukturtyp und der Verzerrungsgrad des
Geriistes in starkem Mafle von der Grofle der Me-Atome abhingen,
wie CHUNG (1972) zeigen konnte.

Die bisher bekannt gewordenen Geriiststrukturen vom Formeltyp
Me(X'YOy) lassen sich aus folgenden drei Grundtypen herleiten:

1. Tridymit-Typ,
2. Iemm-Typ,
3. Beryllonit-Typ.

Im Sinne BukrRGERs (1954) werden solche Strukturen, die sich nur
durch geringe Deformation und unterschiedliche Kationenbesetzung
voneinander unterscheiden, ansonsten aber auf den gleichen Grundtyp
zuriickfithren lassen, als ,,stuffed derivatives’ bezeichnet. Alle drei
Strukturtypen bauen sich aus Tetraederdoppelschichten mit Sechser-
ringen von hexagonaler oder pseudohexagonaler Symmetrie auf.
Beispiele fiir den Tridymit-Typ sind: Nephelin,NagK[AISiO4]s (Haux
und BUERGER, 1955); Kalsilit, KAISiO4 (PERROTTA und SMITH, 1965);
fir den Iemm-Typ: RbAISIO4 und CsAlSiOy (Knaska und JarcHOW,
1973, 1975) und fiir den Beryllonit-Typ: Beryllonit, NaBePO, (GoLo-
vaSTIROV, 1961) und Trimerit (diese Arbeit). Weitere Vertreter des
Beryllonit-Typs sind in Tab. 1 aufgefiihrt.

Tabelle 1. Vertreter des Beryllonit-Typs

Verbindung ‘ a \ b ¢ ‘ I ‘ Literatur
Beryllonit, 8,16 A | 7,79 A 14,08 4 | 90° 1OLOVASTIKOYV,
NaBePO, 1961

‘ 8,178 7,818 14,114 90 GITSEPPETTI,
! ‘ 1973
Esperit 2 % 8,814 8,270 2 x 15,26 i 90 Moorg, 1965
Cang(ZnSiO4)4 H
Trimerit 2% 8,055 | 7,60 2 % 13,925 ! 90 AMINOFF, 1926
CaMno(BeSiO4)s | 2 X 8,07 7,62 2% 13,96 | 90,06 | Moorg, 1965
8,095 | 7.613 14,065 90 *
NaAlSiO, 8,580 | 8 14q 15,033 89.89 _
NaAlCeO, . 8,765 | 8,23 15,38, | 90,62 | Iraska,
NaGaSiOq 8,655 | 8,17 15,19 | 89,87 | | 1974
NaGaGeOs 8,84y | 8,24 15,57, 90,14 |

Raumgruppe ist in allen Fallen I 1 2;/n 1.
* Kraska und JAarcHOW, 1974.
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Experimentelles

Die untersuchten Kristalle von Trimerit wurden der Sammlung
des Mineralogisch-Petrographischen Institutes der Universitat Ham-
burg entnommen. Fundort des leicht rosa gefirbten Materials ist
Langban in Schweden. Die Kristalle von Trimerit zeigen unter ge-
kreuzten Nicols eine Anordnung aus Scharen von Zwillingslamellen,
die jeweils um 120° bzw. 240° gegeneinander verdreht sind. In einer
ausgezeichneten Arbeit iiber die optischen Eigenschaften von Trimerit
untersuchte AMINOFF (1926) u.a. auch die fir Trimerit typischen
Zwillingserscheinungen.

Die Art der Verzwillingung, das Nichtvorhandensein einer bevor-
zugten Spaltbarkeit und die Harte des Materials bereiteten einige
Schwierigkeiten, aus den Lamellenpaketen ein Einzelindividuum fiir
eine Kristallstrukturuntersuchung herauszupriparieren. Form und
G réBe der Kristallbruchstiicke wurden so ausgesucht, daf} eine spétere
Absorptionskorrektur entbehrlich war. Die Bestimmung der Gitter-
konstanten (Tab. 2) erfolgte mit dem automatischen Kinkristall-
diffraktometer AED (Siemens).

Tabelle 2. Physikalische Daten von Trimerit

o

a=809%A,  b=T613A, ¢— 14,06;A, = 90°

Formeleinheiten: 4
Lincarer Absorptionskoeffizient fur MoKx: p = 41 em™1
Rontgenogr. Dichte o¢x = 3,47 g/em?

Die Weissenbergaufnahme der (A0)-Schicht zeigt fur Trimerit eine
pseudohexagonale Symmetrie. Die Verwandtschaft zur hexagonalen
Symmetrie driickt sich bereits im Achsenverhiltnis a:c ~1:7/3 aus
Die Lauesymmetrie 2/m und die beobachteten Auswahlregeln, (20l)
mit A+ = 2n und (0k0) mit k = 2n vorhanden, fithren eindeutig zu
der Raumgruppe P 1 2¢/n 1. Daraus ergibt sich fiir das Mineral
Trimerit, CaMna(BeSiO4)s, ein Zellinhalt von Z = 4.

Fir die Kristallstrukturuntersuchung wurden Intensitatsdaten
mit Hilfe des ,,off-line” betriebenen Einkristalldiffraktometers ge-
sammelt. Als Strahlung wurde MoK « verwendet. Fiir die Herstellung
der 5-Kanal-Steuerstreifen und die Auswertung der Daten wurden
folgende Rechenprogramme benutzt: AST (Eck, Karto, RIECHERT,
1967), NAWAR (Eck, Karo, RIECHERT, 1971). Eine Absorptions
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korrektur wurde wegen der geringen GroBle des Kristalls nicht durch-
gefilhrt. Nach Abzug der fehlerhaft gemessenen und der als unbeob-
achtet eingestuften Reflexe standen fiir eine Strukturuntersuchung
2250 symmetrisch unabhangige Reflexe zur Verfugung.

Strukturmodell und Strukturverfeinerung

Die Kristallstruktur von Beryllonit wurde von GoLovasTikOV
(1961) aus Projektionsdaten (AOl) und (0kl) bestimmt. GIUSEPPETTI
und TADINI (1973) verfeinerten die Beryllonitstruktur, um genauere
kristallchemische Daten zu erhalten. MoorE und R1BBE (1965) fithrten
Untersuchungen an Ksperit durch und stellten bereits einige Vor-
betrachtungen zu Trimerit an. Sie zeigten dabei die enge Verwandt-
schaft dieser beiden Minerale zum Beryllonit auf. Erste optische und
rontgenographische Untersuchungen an Trimerit hatte bereits
Avivorr (1926) durchgefithrt. AMiNoFF, wie auch MoorE und RIBBE
fanden fur Trimerit im Vergleich zum Beryllonit verdoppelte a- und
¢-Gitterkonstanten. MoorRE und RIBBE fithrten diese Verdoppelung
auf eine Uberstruktur zuriick.

Tabelle 3. Trimerit, Koordinaten (X 104)

Atom | a(de) | yy | 2 (A2) B
siy | 0803(1) 7718(1) 2335(1) 0,40 A2
$i(2) 8901(1) ' 2728(1) 767(1) 0,39
Si(3) 5600(1) 7704(1) 931(2) 0,40
Be(1) 805(6) 1626(7) 2360(3) 0,62
Be(2) 8974(6) 6615(7) 790(3) 0,50
Be(3) 5633(6) 1635(7) 917(3) 0,63
Mu(1) 2384(1) 383(1) 726(1) 0,64
Mn(2) 2592(1) 4633(1) 899(1) 0,55
Ca O 7504(1) 18(1) 2492(1) 0,61
o( 1) 5766(3) 2586(4) 1939(2) 0,54
0( 2) 9212(3) 2607(4) 1909(2) | 0,56
0( 3) 7475(3) 7585(4) 1354(2) 0,57
o[ 4) 2522(3) 2531(4) 2030(2) 0,64
o( 5) 651(3) 2382(4) 222(2) 0,60
0( 6) 4303(3) 2616(4) 216(2) 0,63
o( 1) 592(3) 6312(4) 1476(2) 0,79
o( 8) 7477(3) 1342(4) 451(2) 0,82
0( 9) 4423(3) 6322(4) 1493(2) 0,80
0(10) 776(3) 9678(4) 1846(2) 0,85
0(11) 8214(3) 4697(4) 513(2) 0,79
0(12) 4866(3) | 9677(4) 1137(2) 0,78

7. Kristallogr. Bd. 145, 1/2 : 4
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Tabelle 5. Beobachiete und berechnete Strukturamplituden
Lo, %o 1Lon R L R T. 1 R P 1 R, R 1 R, P L R R LT, F 1T F
9 759 742 11 282 277 2 173 187 5 103 97
oo , 13 149 15 0 0L =671 3 a7k 479 Tt 7L 301 6 275 292
1100 356 -9 51 15 428 439 1 115 o 2 435 440 4 499 518 1537 552 1 609 610 7 206 204
3 498 501 1 384 381 s 0 2 698 692 3 106 105 5 904 907 2 883 900 3 2334 2313 9 177 182
3 207 219 T 2 4269 277 4 463 467 7 496 499 3 440 471 5 271 250 10 627 639
STV L5 46y 1760 1 5K 60 6 1339 1353 6 420 402 9 A51 437 & 956 943 7 676 636 11 103 08
1204 203 6 169 178 2 38 38 8 140 28 7 109 115 10 210 220 5 308 334 9 3000 2975 12 199 206
2 Bl 73 7 645 K433 539 551 10 458 464 8 4B1 481 13 308 327 6 636 635 11 56 51 13 206 213
3 175 172 4 162 183 12 1029 1640 9 96 97 13 Shy SA6 7 332 363 (3 134 122 14 198 186
i 22 9 6L 5 156 158 1% 141 130 10 164 171 15 318 305 8 473 476 15 915 915 15 360 352
1362 361 6 149 155 16 236 245 9 80 89 7 184 170
o2 lo s 165 7 o228 237 681 R RTINS T S, Bl
169 33 3 30333 ¢ 175 179 B L 1765 785 1 92 91 13 161 160 - = 1 (94 700
2 167 165 4 132 a6 10 139 143 Al 84 B4 2 443 465 2 112 110 12 342 342 1307 310 2 155 158
3 447 465 1161 3158 2 287 292 3 84 95 3 528 546 13 57 57 2 N 126 3 356 348
-8 01 12 14 1423 95 87 4 251 258 4 BO 79 14 275 272 3 1546 1438 4 201 208
S0 L o 492 195 13 136 145 4 270 270 7 470 4B) 5 480 481 16 684 678 L 191 198 5 824 E18
2 336 336 4 124 75 15 98 95 5 82 76 6 127 130 17 336 338 6 218 236 7 51t 502
4 175 156 6 1047 1051 N 6 495 s2,, 0 5 01 9 491 49h . 7 692 673 9 (4 A9
6 43 433 8 204 217 Y 7 278 304 1152 146 10 1hb6 156 - = 8 50k 521 11 679 664
8 323 310 10 385 386 1 3k 346 8 133 139 3 1471 1443 12 57 53 1 158 169 10 56 69 12 206 212
12 585 604 2 117 lox 9 171 172 5 301 312 13 83 6k 2 100 3 11 69 58 13 250 245
-0 11 31227 1248 10 411 415 7 541 525 4 14k 137 32 405 421 K
2 299 305 8 ' 1 4164 150 31 123 114 9 &40 s2h o 7 ) 5 76 79 13 514 sos 0 8 1
3 1% 106 1 164 V64 5 226 225 12 422 421 11 241 23} 1251 260 6 528 523 14 223 220 1323 25
470 61 2 521 520 6 64 58 14 50 38 I3 437 430 2 190 198 7 194 193 15 403 393 2 188 188
5 82 8 3 256 257 7 194 180 15 143 126 15 859 875 3 370 372 8 98 94 16 222 226 3 92 11
6 164 162 4 204 202 9 888 907 16 LbO 475 5 347 349 9 136 150 17 55 36 4 415 K10
778 9% 5 116 119 10 122 135 N RER 5 382 383 10 87 B4 18 174 168 5 415 423
8 ko 14h 6 142 139 11 127 26 0 2L ToA86 481 7 586 581 11 127 126 . o, 6 111 103
9 4 42 7 188 201 12 50 50 1 186 210 2 43 51 10 186 192 12 438 433 = 7 242 236
w2 1 B 488 512 13 308 357 2 565 576 3 771 765 11 192 204 13 300 304 1 392 31 8 399 410
- =10 269 268 14 52 48 3 229 249 4255 26k 12 126 331 14 145 141 & 326 320 9 592 595
Poau 235 11 018209 95 691 703 A 277 252 5 501 495 o o 15 6k 64 5 k51 443 10 379 384
2 272 269 12 368 364 5 1 6 704 69y 6 49 46 = 16 67 58 6121 134 11 455 h47
o7y st s o 1 A 70093 9% 7 193 189 1 332 343 o 896 103 o
5 90 101 - =2 1 634 64y 8 471 u6e 8 133 145 2 183 188 = 9 224 219
6 877 87 1 Fal 50 2 55 68 9 166 172 9 140 137 3 45 16 1 A48 468 10 116 148 1459 459
8 145 136 2 268 259 3 427 431 10 346 4B 10 56 50 4 237 236 2 190 175 11 423 438 2 105 104
w3 1 Y TR 1324 koG 92 11 16h 168 11312335 5 341 332 4 200 288 13 36 A0 3 a2h 410
- S5 145 1395 818 830 12 746 755 12 52 78 6 213 213 5 45 17 13 701 €95 k52 4
1324 319 6 835 866 6 58 57 13 200 197 13 14E 146 T 415 428 6 255 254 16 222 223 5 364 357
2 627 62k 8 238 222 7 631 645 14 248 242 14 61 49 ¥ B2 81 7 245 248 17 77 63 6 238 241
3150 150 9 100 111 9 250 260 16 230 230 15 171 172 9 97 87 8 592 575 18 90 89 7 524 533
& 405 400 10 501 503 10 244 258 605 1 17210 215 5901 9 171 74 S 8 76 75
7 297 3113 N 49 65 11 3583 594 - = s 2 = 10 266 252 = 9 64 53
12603 621 13 688 695 1 78 75 0 < 1304 331 2 286 283 1 418 806 310 1
|10 41 Th271 275 2 296 296 3 420 428 2 103 95 13 329 337 2 161 182
T2 aes 8 3L — 3 239 252 2 307 326 3 152 161 14 365 368 3 520 505 1 468 ko4
2 85 76 1 84 93 - 2 4 560 558 3 3914 189k 4 316 305 15 341 344 4 173 182 2 107 301
484 84 2 200 197 1 59 49 6 374 388 4 252 262 5 A2k 442 a6 5 1006 981 3 123 124
5104 160 3 96 87 2 80 & 7 55 58 5 272 276 o1 2 6 468 487 4 477 464
4206 208 3 481 486 8 Ab6 468 6 201 219 2 1336 352 8 88 86 s 0 1
9015 ko Tan 5 owhs 235 9 24m 260 7 558 562 2 682 658 2 227 233 11 628 621 °
1208 233 6 w96 197 7 172 162 10 71 7 8 173 187 4 453 456 211 229 12 419 430 1 43 [}
3975 98y 7 293 324 8 112 116 11 a7¢ 181 9 1433 1459 6 873 880 305 313 13 206 241 2 47h 446
5 546 5438 4 891 827

3

4
2yl 271 g ATV W68 12 371 364 10 87 97 B 298 291 5 187 187 1k 176 176

1o12h 11y 13170 173 31 274 270 10 123 124 6

7

1
91212 1224 10 236 230 12 143 14y 14 32g 325 2 79 B3 12 4dh 496 LCT DT 1Y 58 48 8152 191
N M7 46 1217y T30093 83 15 360 36k 13 402 405 1A 297 208 8 330 327 17 352 347 10 8O4 779
. . Tho238 237 16 282 UBK 9 69 84 B 434 427 12 437 418
9 11 -8 41 -7 5 1 -6 4L 15 483 493 18 A5 471 10 295 300 4 W59 35
Uoslo57 1 B2 77 1 537 51y 1 507 515 17 87 6b o3k 3700 77 L6 655 65
2926 1152 195 187 3 300 305 2 615 623 1T oMb K21 1599 596 1k 338 339
3010 381 4 137 05 & 326 3333 51 54 L ) 13 91 88 2 120 116 2 1
6 W9 W7 6 531 52h 5270 268 4 130 107 191 2 1 37h 37 Ao 186 183 o=
7 308 320 8 167 i 6 88 80 5 71 70 252 3 . S h9T A9 1 540 S84
B 107 111 10 399 399 7 290 280 b6 F8R 792 560 5 7l 7 o7 51 2 613 605
9 & 1B 1) 216 227 #1000 111 7 290 3uk 370 6 133833 B 383 37 % T 60
nowe w3 B 9 11 W78 me 193 215 7 2615 645 9 INET 1RSS4 3hy 339
-8 5 1 100 261 264 10 438 433 8% B 30059 68 10 67 55 6 631 626
921 1437 444 11 3210 06 11 61 kg 7Aooy b 682 686 13 207 227 7 108 102
1374 360 2535 45 12 68 59 12 050 04D 353 10 569 71 14 B 42 N 477 465
2 ek 155 3 42 10 2 6 1 13 02 61 36 1 h 370 356 15 603 587 G 426 423
3Ok 729 & 472 475 7 1 o212 322 1o 7200 194 16 167 160 10 302 207
A oWl5% 0 6 201 200 v 121 113 6 5 1 260 13 s 519 523 17 B9 K1 1) 299 310
5 596 592 7 250 252 2 84 77 w22 130 14 979 a9y . 12 560 568
7776 772w o962 971 3 400 420 1 kg b1 278 15 0 60k 675 0 % 143 a3y aue
9 164 151 10 Gb 639 4 302 519 2 656 672 e 16 17h 175 836 843 14 180 176
059 67 s 6 1 5 330 3413 58 167 w717 12207 205 2 294 314 15 471 475
1M 416 424 - - 70219 222 4 441 457 - 8 13 240 243 3 A5 434 16 38 57
w3 Tohmd 4538 111 101 B 412 427 O 1 P 4 136 153 17 126 110
<2 182 203 9 269 278 9 68 62 1 324 302 - = 5 527 520 18 140 138
13 238 4 256 243 . 1 100647 653 2 136 14 1 164 46 111 112 19 63 77
2 gl 81 5 274 o747 1 11258 258 3 871 BS54 2 2277 291 7 1466 1458 o o
3256 250 6 292 302 1 639 649 12 204 199 4 165 178 4 4 306 309 8 221 236 el
5 338 337 7 115 126 2 107 92 13 52 63 5 540 S44 5 7 332 329 9 83 79 o109 97
6 84 80 8 203 214 3 386 36y 6 6 1 7 509 509 6 8 239 248 10 39 S5k 2 529 501
763 8 o X 4432 430 - 1 8 118 07 7 9 150 151 11 505 503 3 214 208
8 197 200 8 7 1 5 712 723 1 313 326 9 665 659 8 10 283 283 12 1Ak 152 & 536 473
9 136 135 1 351 353 6 169 158 4 255 267 10 221 217 10 072 263 130555 549 5 406 414
Y 2 218 216 7 670 678 6 269 306 11 178 168 31 179 igo  ~+ ¢ 1 14240 242 7 117 137
WMLy 506 306 5 88 17 T 204 208 12 197 207 12 1165 1168 1 330 331 15 311 306 8 46k 450
1 1h 106 1 8 108 89 13 258 270 13 165 158 2 230 240 16 60 68 9 170 167
2 3137 337 1ol 78l 9 77 7% 15 279 282 14 319 314 3 111 18 10 536 525
3626 619 1 136 115 1 409 405 10 A1 Al% 15 379 382 15 83 79 & 371 354 3 6 L 4y U5y 53
&332 33& 3 A9) 490 2 95 86 11 142 139 16 186 183 16 275 273 5 116 113 1 535 332 12 1108 1202
5 341 347 5 592 604 3 9h 7012 345 Bak 17117 7 6162 145 2 67 67 13 111 113
6 sy 68 7 157 138 4 8y yo =5 5 1 18 Lh4 A6Y 7165 162 3 370 374 1h 171 156
71 %y 8u8 873 11059 1060 413427 15 169 176
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(Fortsetzung)
P F 1 F
o e - o
199 18¢ 6 52
465 475 7 284
126 123 8 146
393 381 9 1442
354 348 10 137
296 289 1 584
172170 32 113
523 533 13 301
128 137 1k 304
289 279 15 716
394 400 16 218
243 247 17 456
157 161 19 248
193 2073 13
071 o 67
7% 39 1 290
630 627 2 93
191 196 3 637
830 814 4 539
70 77 5 649
293 282 6 456
146 148 7 987
592 579 8 909
1717 168 9 546
358 347 10 353
153 152 11 565
497 480 12 533
215 220 13 385
558 536 14 509
15 189
081 16 80
831 877 7 103
432 420 18 3
434 435 L
104 92
363 360 0 66
473 465 1 232
7717 2 248
154 138 377
319 310 4 428
122 102 5 120
292 277 6 0%
451 455 7 523
65 64 8 1N
134 143 9 W77
10 425
09 1 4y g5
88 55 12 367
349 351 I3 286
609 388 1h 264
54 62 15 343
490 464 16 275
68 39 17 414
317 298 18 283
356 348 ‘s
374 370
0 89
0o 1 1 1064
682 708 2 438
442 432 3 927
419 426 & 350
215 209 5 764
411 408 6 70
21 205 7 567
Moo 7
9 383
VOl T
796 762 11 357
415 405 12 184
713 726 13 363
455 440 14 63
351 346 15 228
625 638 17 460
501 410 6
646 642 !
0 192
vl 1235
942 973 2 535
152 368 3 679
304 301 & 262
360 357 5 461
351 355 6 416
172 186 7 99
250 246 8 496
155 148 9 497
560 575 10 240
109 119 12 193
390 390 13 100
221 228 14 353
7h 65 15 279
195 192 16 426
555 569 v 2
102 92
1 598
el 2 300
49 21 3 273
279 259 4 252
2545 2493 5 605
436 376 7 773
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607
288
671
526
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350
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831
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385
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221
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408
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710
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97
712
131
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Tabelle 5. ( Fortsetzung)
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Bei den fiir diese Arbeit verwendeten Trimeritkristallen wurde
keine Verdoppelung von ¢ und ¢ und damit auch nicht die von Moorg
und RiBBE beobachtete Uberstruktur gefunden. Eine Verdoppelung
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der Gitterkonstanten a und ¢ zeigten lediglich verzwillingte bzw.
verdrillingte Kristalle, die in der (h1l)-Schicht eine doppelte Anzahl
von Reflexen gegeniiber dem Einkristall aufwiesen.

Raumgruppe und Gitterkonstanten sowie der Aufbau der chemi-
schen Formel wiesen auf die enge Verwandtschaft zum Beryllonit hin,
Es lag daher nahe, die von GoLovastirov (1961) bestimmte Beryllonit-
struktur, als Modell fiir eine Verfeinerung von Trimerit zu verwenden.
Ausgangspunkt waren dabei die von Gorovastikov fiir Beryllonit
angegebenen Koordinaten. Dabei wurde P durch Si und Na durch
Ca und Mn ersetzt. Alle Atome besetzen allgemeine Lagen. Da die
asymmetrigsche Einheit des Beryllonits drei Na-Lagen enthalt, ist es
im Falle des Trimerits moglich Ca und Mn in ihrem in der chemischen
Formel vorliegenden Verhiltnis auf diese Lagen zu verteilen, ohne
daB notwendigerweise eine Uberstruktur auftreten muB.

Das vorgegebene Strukturmodell bestédtigte sich. Nach mehreren
Verfeinerungszyklen mit dem Least-squares-Programm ORFLS
(Busing, MarTIN, LEVY, 1962) ergab sich fiir den Ausdruck R =
(ZHFO} — \FCH)/ 2 |Fo| ein Wert von R = 0,033. Die verfeinerten
Atomkoordinaten und ihre anisotropen Temperaturfaktoren sind in
Tab.3 und Tab. 4 enthalten. In Tab. 5 sind die beobachteten und
berechneten Strukturamplituden aufgefithrt.

Strukturbeschreibung

Der Inhalt der Elementarzelle 1i6t sich durch die Formel CasMng
(BeSi04)12 ausdriicken. Trimerit hat ein Tetraedergeriist, in dem die
Ecken aller Tetraeder verkniipft und die Tetraederzentren alternierend
jeweils mit Be und Si besetzt sind. Das bedeutet, es sind nur Tetraeder
mit unterschiedlich besetzten Tetraederzentren miteinander ver-
kniipft.

Fig. 1 zeigt die a,c-Projektion der Trimeritstruktur. Aus dieser
Abbildung 1aBt sich auch der Geriistaufbau klar erkennen. Die Struktur
besteht aus Tetraederdoppelschichten senkrecht [010] und durch-
gehenden Hohlkanilen in Richtung [010], in denen die Ca- und Mn-
Atome angeordnet sind. Auf Grund der Eigensymmetrie bzw. Pseudo-
symmetrie lassen sich zwei Arten von Kanélen unterscheiden, die auch
in typischer Weise von den vorhandenen zwei Atomarten Ca und Mn
besetzt werden.

1. Kanalsysteme der Eigensymmetrie £ 1 2; 1 und der Pseudo-
symmetrie P(1) 63 (1), die von Ca besetzt werden.
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